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KEGG BRITEの Phytochemical Compound(br08003)に骨格・生合成経路をもとに階層分類されリストされてい
る代謝産物情報をもとに、LinkDBを用い Phytochemical Compound と KEGG PATHWAY, KEGG REACTION, 
KEGG orthologyなどとの対応関係を取得した。この情報をもとに、植物代謝に関わる生体反応を生合成経路








謝マップにある反応の数および KO の付与率を示す。900 の代謝産物に関与する 1500 強（KEGG 全反応の 1/6 弱）の代
謝反応が抽出され、約半分に KOが付与されていた。また、これらの反応のうち 1200弱が代謝マップに乗っており、マップ
にある反応については約 5/8について KOが付与されていた。代謝産物が多く報告されている Terpenoids（TP）, Alkaloids
（AL）, Flavonoids（FL）, Phenylpropanoids（PP）については、反応数も多数報告され、代謝マップにも良好にカバーされてい
た。以下、これらとそれ以外の化合物群（OT）、の 5 つのグループに分け、反応パターンの違いを RCLASS と Reaction 
Onthologyを利用して分類・比較した（Table 3,4.）。RCLASSでは、2800強のRCLASSのうち、659のRCLASSが植物代謝
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産物の反応経路に存在しており、そのうち 611 が他愛車クラスと悔いてきてあった。ただ、出現した RCLASS のうち約 2/3
の 411 については 1 回しか出現しない RCLASS であり、分類が細かすぎることが示唆された。そこで、官能基に基づく反















Table 1. KEGG BRITE Phytochemical Compounds (br08003) の第一階層分類と、これらの植物代謝産物のうち Pathway
および Reaction と関連付けられる化合物の個数 












Terpenoids 1096 251 22.9 329 30.0 
Phenylpropanoids 186 40 21.5 50 26.9 
Skimate/acetate-malonate pathway derived compounds 43 5 11.6 5 11.6 
Flavonoids 483 201 41.6 225 46.6 
Polyketides 129  1 0.8 3 2.3 
Alkaloids 710 206 29.0 238 33.5 
Amino acid related compounds 104 31 29.8 27 26.0 
Fatty acids related compounds 37 15 40.5 16 43.2 
Others 46 5 10.9 7 15.2 
Total 2834 755 26.6 900 31.8 
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Table 2.パスウェイ分類ごとの代謝産物にリンクしている反応数とそのうち代謝マップにある反応の数および KOの付与率 
Class Reactions R with KO Coverage R in Map R with KO Coverage 
Terpenoids 649 357 55 445 332 74.6 
Phenylpropanoids 121 66 54.5 93 66 71 
Skimate/acetate-malonate 
pathway derived compounds 
8 4 50 6 4 66.7 
Flavonoids 294 145 49.3 250 143 57.2 
Polyketides 3 0 0 1 0 0 
Alkaloids 400 163 40.8 326 162 49.7 
Amino acid related compounds 45 21 46.7 38 21 55.3 
Others 20 7 35 20 7 35 
Total 1540 763 49.5 1179 735 62.3 




Reaction # in 
RC 
All AL TP FL PP OT 
50 - 5 5 4 5 5 5 
10 - 49 18 10 13 6 7 8 
5 - 9 41 17 18 12 6 6 
4 30 11 13 6 1 6 
3 50 16 27 6 3 2 
2 99 29 49 8 8 10 
1 416 140 225 15 15 21 
Total 659 228 349 58 45 58 




Table 4. 代謝産物グループごとのReaction onthology第4
階層の出現パターンとそのクラスタサイズ分布 
Reaction # in 
Class 
All AL TP FL PP OT 
50 - 12 11 10 9 8 9 
10 - 49 21 19 12 5 7 7 
5 - 9 23 10 12 4 2 3 
4 6 4 2 1 1 0 
3 17 5 7 3 4 3 
2 23 11 8 0 5 4 
1 36 16 11 2 1 6 
Total 138 76 62 24 28 32 
Class unique 94 39 34 6 7 8 
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